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La molécula de Tchischibabin
1
 representa un 
ejemplo de dirradical orgánico tipo kekulé. La 
química de dirradicales orgánicos ha tenido un 
renacer en los últimos años debido a las 
interesantes aplicaciones en electrónica 
orgánica.  
 
                                       
 
Figura 1. a) Estructura química de la 
molécula de Tchischibabin y b) Estructura 
química de la molécula a estudio, 1 
 
Per se el estudio de moléculas dirradicalarias 
nos da nuevas propiedades del enlace químico. 
En esta comunicación vamos a presentar un 
nuevo derivado
2
 (1, en la Figura 1) de la 
molécula de Tchischibabin en la que la 
distorsión impuesta entre los anillos de 
benceno del bifenilo presenta ser una causa de 
estabilización de la estructura dirradicalaria. 
Además, la configuración tipo “cage” permite 
el estudio de la estructura electrónica en una 
disposición tridimensional 
Para su estudio hemos llevado a cabo estudios 
de las propiedades ópticas y moleculares 
mediante una serie de técnicas 
espectroscópicas tales como espectroscopía de 
absorción/excitación/emisión en función de la 
temperatura, de espectroscopía vibracional 
Raman e infrarrojo, de las propiedades redox 
mediante voltametría cíclica, 
espectroelectroquímica UV-Vis-NIR y Raman. 
Además se han utilizado cálculos químico 
cuánticos para guiar las asignaciones 
espectroscópicas y para analizar los cambios 
en la estructura molecular de 1 en estado 
neutro y en sus especies oxidadas y reducidas. 
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